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は BCPの p－軌道と Caの s－軌道の両者で形成されており、波動関数の混じりが観測された。すなわち、
Caの s－軌道と LUMOの相互作用があり、その相互作用により界面状態が形成されたと理解できる。
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審 査 の 結 果 の 要 旨
　有機デバイスの性能を支配する要因の一つとされる電極との界面状態をシミュレーションでよく説明して
いる。特に界面状態が形成される系とされない系の違いを明らかにするとともに電子輸送特性向上の原因を
明らかにした。
　これらの結果はデバイス設計に極めて重要な知見を与えている。
　論文審査ならびに最終試験の結果に基づき、著者は博士（工学）の学位を受けるに十分な資格を有するも
のと認める。
